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丁醇和高级烷烃气液相平衡的分子模拟
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摘 要 用 Gibbs 系综的 Monte Carlo 法模拟了正丁醇。正己烷和正丁醇- 正庚烷体系的气液相平衡。在恒定压力
0 496 6MPa、0 294 0 MPa和 0 1 MPa下, 分别采用恒温恒压的 Gibbs 系综 ( NPT- Gibbs)模拟了不同温度下的气液相平
衡。计算结果表明,模拟的数据比较准确, 在一定温度范围内与实验结果吻合。
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Abstract The Vapor - Liquid equilibrium of 1- butanol/ hexane and 1- butanol/ heptane was measured by using
Gibbs ensemble The equilibrium data were obtained by the N- PT- Gibbs at the pressures of 0 4966MPa, 0 2940 MPa
and 0 1 MPa Comparing to the experimental data, the simulat ion results were quite good in some temperature range






























采用了联合原子模型, 即把 CH3 基和 CH2 基作为一
个 原子 看待, 正丁醇中的羟基分为氧原子和氢原
子。本模拟中采用NERD力场,总势能函数采用
U总= U分子内+ U分子间 ( 1)
其中分子内的键能用谐振模型,原子之间的非键
作用力分为库仑作用力和范德华作用力( L- J 12-
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表 1 正丁醇、正己烷和庚烷的非键相互作用参数
范德华半径/ nm 势能/ ( kJ/ mol) 电荷/ esu
CH3 0 391 0 864 7 0
CH2 0 393 0 380 8 0
CH2(正丁醇中) 0 393 0 380 8 0 290
O 0 089 79 2 98 - 0 710






















1 05 nm。在计算过程中, 总是要求它小于盒子边长
的一半,否则程序终止计算。模拟计算中的平衡步数
是( 5~ 7) 10
6
步, 总步数是( 1 5~ 2 0) 10
7
步, 体




表 2 正庚烷( 1) /正丁醇( 2)体系的









/ ( g/ mL)
425 95 0 488 7 0 508 0 0 562 6 0 543 0 0 610 1 0 016 7
423 95 0 546 5 0 604 0 0 632 6 0 576 0 0 606 4 0 015 8
423 55 0 694 1 0 797 0 0 680 5 0 645 0 0 599 7 0 014 9









3 6%; 在液相中最小的是 1 9%。
表 3 正庚烷( 1) /正丁醇( 2)体系的









/ ( g/ mL)
415 15 0 128 3 0 127 0 0 392 8 0 350 0 0 669 4 0 009 4
403 55 0 506 0 0 481 0 0 605 7 0 595 0 0 615 1 0 011 1
403 05 0 513 0 0 552 0 0 636 0 0 612 0 0 611 9 0 008 2








表 4 正己烷( 1) /正丁醇( 2)体系的









/ ( g/ mL)
346 35 0 395 2 0 442 0 0 913 6 0 897 5 0 686 4 0 003 6
342 20 0 787 2 0 800 0 0 930 3 0 930 0 0 627 8 0 003 9
341 65 0 865 0 0 922 5 0 960 1 0 947 5 0 625 9 0 004 3





数增加的很快。在正己烷的摩尔分数小于 90% , 模
拟计算的值比较准确, 气相中的最小误差只有
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由图 7可见, 1~ 4 d pH 值从 5 5降到 3 65,此后












的碳源、氮源和 pH 值进行了筛选, 发现米酒, 葡萄糖
是较适宜的碳源,适宜氮源为黄豆粉,酵母浸膏,蛋白
胨,适宜 pH 值 5 5。较适合斑褐孔菌生长的培养基
配方为米酒 3%, 黄豆粉 0 2%, 酵母浸膏 0 1%,
KH2PO4 0 1% , MgSO4 7H2O 0 05%, CaCl2 0 01% , 加
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